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৿୩ ༑ӫ, ࠤʑ໦ େี̈, ࢁԼ ؽ̈, খ໺ හ̈, େઘ ݈࣏̈,খদ Ұ඙̉, ߐ઒ ོี̉, খྛ ޿໌̉
̈౦๺େֶɹ৘ใ෦ɹ৘ใج൫՝
̉౦๺େֶαΠόʔαΠΤϯεηϯλʔɹεʔύʔίϯϐϡʔςΟϯάݚڀ෦
t-moriya@isc.tohoku.ac.jp
֓ཁɿ౦๺େֶαΠόʔαΠΤϯεηϯλʔ (ҎԼɼຊηϯλʔ)͸ɼશࠃڞಉར༻ઃඋͱͯ͠ͷ
େن໛ՊֶܭࢉγεςϜΛ࠷େݶʹ׆༻͢ΔͨΊʹɼܭࢉՊֶऀͱຊηϯλʔͷܭࢉػՊֶऀ͕
࿈ܞ͠ͳ͕ΒɼϓϩάϥϜͷߴ଎Խٕ๏ͷݚڀɾ։ൃʹऔΓ૊ΜͰ͍ΔɽຊߘͰ͸ɼ෼ࢠಈྗֶγ
ϛϡϨʔγϣϯͷߴ౓ԽΛྫͱͯ͠ɼຊηϯλʔͷߴ଎ԽࢧԉͷऔΓ૊Έʹ͍ͭͯ֓આ͢Δɽ
1. ͸͡Ίʹ
౦๺େֶαΠόʔαΠΤϯεηϯλʔ (ҎԼɼຊ
ηϯλʔ)͸ɼશࠃڞಉར༻ઃඋͱͯ͠ͷେن໛
ՊֶܭࢉγεςϜͷ؅ཧɾӡ༻ͱɼຊγεςϜΛ
࠷େݶʹ׆༻ՄೳͳϓϩάϥϜͷߴ଎Խٕ๏΍৽
͍͠γϛϡϨʔγϣϯٕज़ͷݚڀɾ։ൃʹऔΓ૊
ΜͰ͍Δɽ1997೥͔Βߦ͍ͬͯΔܭࢉՊֶ෼໺ͷ
ར༻ऀͱͷڞಉݚڀΛ௨ͯ͡ɼ͞·͟·ͳ෼໺ʹ
͓͚Δ࣮ΞϓϦέʔγϣϯͷ࠷దԽ΍ฒྻԽͷߴ
଎ԽࢧԉΛߦ͍ͬͯΔɽ·ͨɼηϯλʔಠࣗͷڞ
ಉݚڀʹՃ͑ɼશࠃͷ৘ใج൫ηϯλʔ౳ͱ࿈ܞ
ͯ͠ɼֶࡍେن໛৘ใج൫ڞಉར༻ɾڞಉݚڀڌ
఺ (JHPCN)΍ֵ৽తϋΠύϑΥʔϚϯεɾίϯ
ϐϡʔςΟϯάɾΠϯϑϥ (HPCI)Λߏ੒͠ɼڞ
ಉݚڀΛ࣮ࢪ͍ͯ͠ΔɽҎ্ͷΑ͏ʹຊηϯλʔ
Ͱ͸ɼར༻ऀͰ͋ΔܭࢉՊֶऀͱຊηϯλʔͷܭ
ࢉػՊֶͷઐ໳Ո͕ີʹ࿈ܞ͠ͳ͕ΒɼՊֶɾ޻
ֶͷ߃ৗతͳਐาΛࢧ͑Δڞಉݚڀɼར༻ऀϓϩ
άϥϜͷߴ଎Խࢧԉ׆ಈΛਪਐ͍ͯ͠Δɽ
ɹຊߘͰ͸ɼ͜ΕΒͷऔΓ૊ΈͷதͰ΋ಛʹɼ࢈
ۀٕज़૯߹ݚڀॴͱຊηϯλʔͱͷڞಉݚڀͱ͠
ͯऔΓ૊Μͩʮ෼ࢠಈྗֶγϛϡϨʔγϣϯͷߴ
౓Խʯʹ͍ͭͯ঺հ͢Δɽຊߘͷߏ੒͸ҎԼͷ௨
ΓͰ͋Δɽ2અͰ͸ɼେن໛ՊֶܭࢉγεςϜͭ
͍ͯ֓આ͢Δɽ3અͰ͸ɼຊڞಉݚڀͰର৅ͱ͢
Δ෼ࢠಈྗֶγϛϡϨʔγϣϯͱɼͦͷίʔυͷ
࠷దԽʹ͍ͭͯड़΂Δɽ4અͰຊߘΛ·ͱΊΔɽ
2. େن໛ՊֶܭࢉγεςϜ
ຊηϯλʔͰ͸ɼେن໛ͳܭࢉػΛඞཁͱ͢Δ
શࠃͷར༻ऀͷ෯޿͍χʔζʹԠ͑ΒΕΔγες
Ϝӡ༻Λ໨తʹɼϕΫτϧܕεʔύʔίϯϐϡʔ
λ SX-9Λఏڙ͍ͯ͠ΔɽSX-9͸ɼશ 18ϊʔυ
ͰγεςϜΛߏ੒͠ɼ1ϊʔυ͋ͨΓ 1TBͷڞ༗
ϝϞϦͱ 16ݸͷϕΫτϧϓϩηοαΛ༗͠ɼ1ϓ
ϩηοαʢγϯάϧίΞʣ͋ͨΓ͸ 102.4Gflop/s
ͷཧ࿦ԋࢉੑೳͱ 256GB/sͷߴ͍ϝϞϦόϯυ
෯Λ࣋ͭɽಛʹɼϕΫτϧϓϩηοαʹΑΔߴ଎
ͳϕΫτϧॲཧೳྗ΍ɼߴ͍ϝϞϦόϯυ෯Λඞ
ཁͱ͢Δྲྀମղੳɼؾ৅ղੳٴͼి࣓քղੳͷ෼
໺ʹΑ͘ར༻͞Ε͍ͯΔɽ
ɹϕΫτϧϓϩηοα͸ෳ਺ͷσʔλΛҰׅͯ͠
ԋࢉΛߦ͏ϕΫτϧԋࢉ͕ՄೳͰ͋Γɼ഑ྻͷͦ
ΕͧΕͷཁૉʹԋࢉΛߦ͏Α͏ͳܭࢉʹద͍ͯ͠
Δɽ͜ͷϕΫτϧϓϩηοαͷੑೳΛҾ͖ग़ͨ͢
Ίʹ͸ɼϓϩάϥϜதͷϕΫτϧॲཧՄೳͳ෦෼
Λࣔ͢ϕΫτϧԽ཰ΛͰ͖Δ͚ͩ૿΍͢ඞཁ͕͋
Δɽਤ 1ʹϓϩάϥϜΛεΧϥॲཧ͢Δ৔߹ͱϕ
Ϋτϧॲཧ͢Δ৔߹ͷ࣮ߦ࣌ؒΛࣔ͢ɽ
࣋ࢡࢺࣝฎ⌮
୙ྍ㒊ศ
࣋ࢡࢺࣝฎ⌮ྍ⬟㒊ศ㸦DO࣮ࣝࣉ㒊ศ㸧
࣋ࢡࢺࣝฎ⌮
୙ྍ㒊ศ
࣋ࢡࢺࣝฎ⌮
T1䠄ࢫ࢝ࣛฎ⌮࡛ᐇ⾜ࡋࡓ᫬ࡢ⥲ᐇ⾜᫬㛫㸧
T1V 䠄T1ࡢ࠺ࡕ࣋ࢡࢺࣝฎ⌮࡛ᐇ⾜ྍ⬟࡞᫬㛫㸧
T2䠄࣋ࢡࢺࣝฎ⌮ྍ⬟㒊ศࢆ࣋ࢡࢺࣝฎ⌮࡛ᐇ⾜ࡋࡓ᫬ࡢ⥲ᐇ⾜᫬㛫㸧
࣋ࢡࢺࣝฎ⌮
ࡍࡿሙྜ
ࢫ࢝ࣛฎ⌮
ࡍࡿሙྜ
ਤ 1 ϕΫτϧॲཧʹΑΔ࣮ߦ࣌ؒ୹ॖ
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εΧϥॲཧ͢Δ৔߹ͷ૯࣮ߦ࣌ؒΛ T1ɼͦͷϓ
ϩάϥϜͰϕΫτϧॲཧ͕Մೳͳ෦෼ͷ࣮ߦ࣌ؒ
Λ T1V ͱ͢ΔͱɼϕΫτϧԽ཰Ћ͸ҎԼͷࣜͰఆ
ٛ͞ΕΔɽ
ɹ ɹ α = T1V / T1
·ͨɼͦͷϓϩάϥϜΛϕΫτϧॲཧ͢Δ৔߹ͷ
ੑೳ޲্ൺ P͸ɼεΧϥॲཧੑೳͱϕΫτϧॲཧ
ੑೳͷൺΛЌͱ͢ΔͱҎԼͷࣜͰఆٛ͞ΕΔɽ
ɹ P = 1 / ( (1− α) + α / β )
ɹ͜ͷ͔ࣜΒɼਤ 2ʹࣔ͢ϕΫτϧԽ཰ͱੑೳ޲
্ൺͷؔ܎͕ಋ͔ΕΔɽϕΫτϧԽ཰͕ 8 0ˋҎ
ԼͰ͸େ͖ͳੑೳ޲্͸ݟΒΕͣɼϕΫτϧԽ཰
͕ 90ˋΛ௒͑Δͱٸ଎ʹੑೳ͕޲্͢Δɽͦͷͨ
ΊɼϕΫτϧܕεʔύʔίϯϐϡʔλͰߴ͍࣮ߦ
ੑೳΛಘΔͨΊʹ͸ɼϕΫτϧԽ཰Λ 100ˋʹͰ
͖ΔݶΓۙ෇͚Δඞཁ͕͋Δɽ
࣋ࢡࢺࣝ໬⋡ α
ᛶ
⬟
ྥ
ୖ
ẚ
P
0 50㸣 100㸣
β
ਤ 2 ϕΫτϧԽ཰ͱੑೳ޲্ൺ
·ͨɼେن໛ͳσʔλΛϕΫτϧԋࢉثͰޮ཰తʹ
ॲཧ͢ΔͨΊʹ͸ɼϝϞϦ͔Βԋࢉث΁ͷσʔλ
ڙڅΛߦ͏ඞཁ͕͋ΔɽSX-9͸ΠϯλʔϦʔϒߏ
੒ͷϝϞϦΛ࣋ͪɼෳ਺ͷϝϞϦόϯΫʹฒྻʹ
ಡΈॻ͖Λߦ͍ߴ଎ͳσʔλసૹΛ࣮ݱ͢Δɽϝ
ϞϦόϯΫ͸ 32,768ݸʹ෼ׂ͞Εɼෳ਺ͷϝϞϦ
όϯΫʹ·͕ͨͬͯ࿈ଓΞΫηε͢Δ৔߹͕࠷΋
ޮ཰తͰߴ଎ͳσʔλసૹͱͳΔɽٯʹෆ࿈ଓͰ
σʔλΞΫηεͨ͠৔߹ɼಉҰϝϞϦόϯΫʹର
ͯ͠ಉ࣌ʹΞΫηε͕ൃੜ͢Δ͜ͱ͕͋Δɽ͜Ε
ΛόϯΫίϯϑϦΫτͱݺͿɽSX-9ʹ͓͚Δόϯ
ΫίϯϑϦΫτ͸ɼCPUϙʔτڝ߹ͱϝϞϦωο
τϫʔΫڝ߹ͷ 2ͭʹ෼ྨ͞ΕɼCPUϙʔτڝ߹
͸ CPU಺ʹ͓͚ΔಉҰͷϙʔτʹϩʔυɾετ
Ξ͕ूதͨ࣌͠ʹൃੜ͢ΔɽϝϞϦωοτϫʔΫ
ڝ߹͸ಉҰͷϝϞϦόϯΫ΁ͷΞΫηεͰൃੜ͢
Δڝ߹΍ɼCPUͱओهԱ૷ஔؒͷܦ࿏্Ͱൃੜ͢
ΔɽόϯΫίϯϑϦΫτ͕ൃੜ͢Δͱσʔλڙڅ
ೳྗ͕௿Լ͠ɼߴ଎Խͷ๦͛ͷཁҼʹͳΔɽ͜Ε
Λճආ͢ΔͨΊʹ͸ɼϝϞϦΞΫηεͷִ͕ؒ 2
ͷ΂͖৐ʹͳΔͷΛආ͚Δ͜ͱ΍ɼϧʔϓͷΞϯ
ϩʔϧΛߦ͏ͳͲͯ͠ϝϞϦΞΫηεճ਺ࣗମΛ
ݮΒ͠ɼόϯΫίϯϑϦΫτΛ཈੍͢Δ͜ͱ͕ඞ
ཁͱͳΔ [1]ɽ
3. ෼ࢠಈྗֶγϛϡϨʔγϣϯͷ࠷దԽ
ຊηϯλʔͰ͸ɼਤ 3ͷΑ͏ʹηϯλʔڭһɾٕ
ज़৬һɾܭࢉػϕϯμͷٕज़ऀ͕ີʹ࿈ܞ͠ɼར༻
ऀΛࢧԉ͍ͯ͠ΔɽຊߘͰ͸ɼڞಉݚڀʹࢀը͢
Δ࢈ۀٕज़૯߹ݚڀॴɼܭࢉػϕϯμɼαΠόʔα
ΠΤϯεηϯλʔͷࡾػؔͰ࿈ܞͯ͠ߴ଎Խʹऔ
Γ૊ΜͰ͍ΔɼୈҰݪཧܭࢉΛ༻͍ͨ 3ͭͷ෼ࢠಈ
ྗֶγϛϡϨʔγϣϯʢFPSEIDɼFEMTECKɼ
QMASʣʹ͓͚Δ SX-9Λର৅ͱͨ͠࠷దԽʹͭ
͍ͯड़΂Δɽ
利 用 者
技 術 職 員 教 員
ベンダの技術者
これまでの運用実績，
研究成果に基づくプログラム
の開発・最適化
技術，知識の提供
問題の分析，それに基づく
適切な計算モデルの提示，
解決に向けた
新技術の研究開発
現システム利用上の問題分析
最適利用技術の研究・開発
現システムの
最適化高効率利用に
関する技術情報の共有
運用で得た知見
を基に次世代
スーパーコンピュータ
システムの共同研究開発
ਤ 3 ߴ଎Խࢧԉମ੍
Ұൠతʹɼ࠷దԽΛߦ͏ͨΊʹ͸ɼ·ͣϓϩά
ϥϜͷಛੑΛ೺Ѳ͢Δඞཁ͕͋ΔɽSX-9͕ඪ४Ͱ
උ͑Δ؆қੑೳղੳπʔϧΛ༻͍ͯɼϓϩάϥϜ
ͷղੳ݁ՌΛऔಘ͠ͲͷΑ͏ͳ࠷దԽ͕༗ޮ͔Λ
ݕ౼͠ɼ࠷దԽΛࢪ͢ɽҎԼʹɼຊใࠂͰର৅ͱ
͢Δ෼ࢠಈྗֶγϛϡϨʔγϣϯʹ͍ͭͯɼͦΕ
ͧΕίʔυͷ֓ཁɼղੳ݁Ռɼ࠷దԽͱͦͷޮՌ
Λड़΂Δɽ
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3.1 FPSEID (First-Principles Simulation tool
for Electron-Ion Dynamics)
3.1.1 FPSEIDͷ֓ཁ
FPSEID͸ɼ࣌ؒґଘີ౓൚ؔ਺ཧ࿦ʹج͍ͮ
ͯɼిࢠྭى͕Ҿ͖ى͜͢෺࣭தͷա౉తͳμΠ
φϛΫεΛ਺ඦϑΣϜτඵͷ࣌ؒεέʔϧͰܭࢉ
͢Δ͜ͱΛ໨తʹ࡞੒͞ΕͨϓϩάϥϜͰ͋Γɼ
࣌ؒґଘγϡϨσΟϯΨʔํఔࣜΛ਺஋ܭࢉ͢Δ
ࡍʹɼߴਫ਼౓ͳۙࣅެࣜ (ླ໦-Trotterެࣜ)Λར
༻͠௨৴ස౓ΛݮΒͨ͠ฒྻܭࢉΛ࣮ݱ͍ͯ͠Δɽ
͜Ε·Ͱͷ੒Ռͱͯ͠͸ɼޫ ྭىԽֶ൓Ԡɼߴ ڧ౓
ϨʔβʔޫʹΑΔ෺࣭ߏ଄มԽɼߴ଎ΠΦϯͱ෺
࣭ͷিಥʹ෇ਵ͢Δॾݱ৅ͷγϛϡϨʔγϣϯΛ
ߦ͓ͬͯΓɼϑΣϜτඵϨʔβʔ΍ϔϦ΢ϜΠΦ
ϯݦඍڸͳͲΛ༻͍ͨઌਐతͳ࣮ݧٕज़ʹΑΔݚ
ڀͷਪਐʹߩݙ͢Δ͜ͱ͕ظ଴͞Ε͍ͯΔ [2] [3]
[4]ɽ
3.1.2 ϕΫτϧԽ཰ͷ޲্
͸͡ΊʹϓϩάϥϜͷղੳΛߦ͍ɼ࣮ߦ࣌ؒͷ
௕͍αϒϧʔνϯͷબఆΛߦͬͨɽࠓճର৅ͱ͠
ͨͷ͸ 3ݸͷαϒϧʔνϯͰɼͦΕͧΕαϒϧʔ
νϯ 1ɼ2ɼ3ͱ͢Δɽ֤αϒϧʔνϯͷৄࡉͳղ
ੳʹऔΓ૊Έɼͦͷޙɼ֤αϒϧʔνϯͷߴ଎Խ
ʹऔΓ૊Ήɽ
ɹαϒϧʔνϯ 1ʹ͓͚Δղੳ݁ՌΛද 1ʹࣔ͢ɽ
͜ΕΛݟΔͱϕΫτϧԽ཰͕ 49.66ˋͱͳ͓ͬͯ
ΓɼϕΫτϧϓϩηοα΁ͷҠ২ʹࡍͯ͠ੑೳ޲
্ͷՄೳੑ͕͋Δ͜ͱ͕෼͔Δɽ·ͨɼਤ 4ʹࣔ
͢ϧʔϓΛݟΔͱɼσʔλͷ֨ೲҐஔΛอ࣋͢Δ
i2g഑ྻΛΠϯσοΫεͱͯ͠ଞͷ഑ྻΛࢀর͢
ΔϦετϕΫτϧ͕༻͍ΒΕ͍ͯΔɽϦετϕΫ
τϧʹΑΓɼϕΫτϧԋࢉ͕Մೳ͔ͷ൑அ͕೉͠
͘ͳΔɽਤ 5Ͱ͸࡞ۀ഑ྻʹܭࢉ݁ՌΛҰ౓֨ೲ
͠ɼ࡞ۀ഑ྻͷ஋Λࢀর͢Δ͜ͱͰϦετϕΫτ
ϧΛղফ͠ϕΫτϧԽΛଅਐ͢Δ͜ͱ͕Ͱ͖Δɽ
࡞ۀ഑ྻΛ༻͍ͯϦετϕΫτϧΛղফ͢Δ͜ͱ
ͰɼϕΫτϧԽ཰͕ 49.66ˋ͔Β 99.06ˋͱ޲্
͠ɼର৅ͱ͢Δαϒϧʔνϯͷ࣮ޮੑೳ͸ 16.7ഒ
ʹ޲্ͨ͠ɽ
ද 1 αϒϧʔνϯͷղੳ݁Ռ
PROC
NAME
. EXCLUSIVE
TIME[sec] % MFLOPS
V.OP
RATIO
AVER.
V.LEN
BANK CONFLICT
CPU PORT NETWORK
orignal
modified
75.553
4.520
6.2
0.4 494.8
29.6 49.66
99.06
255.9
255.9
0.176
0.514
0.277
3.489
+䠖 ᭱㐺໬ࡉࢀ࡞࠿ࡗࡓ࣮ࣝࣉ
|䠖 ࣮ࣝࣉᵓ㐀ࡢ⠊ᅖ
V䠖 ࣋ࢡࢺࣝ໬ࡉࢀࡓ࣮ࣝࣉ࣭㓄ิᘧ
+------>  do ig=1,nxyz
|             jg=i2g(ig)
|             rhog(jg)=rhog(jg)*fdump(ig)
+------ enddo
ਤ 4 ΦϦδφϧίʔυ
icnt=1
V------>   do ig=1,nxyz
|             rhog_tmp(icnt)=rhog(i2g(ig))
|             fdump_tmp(icnt)=fdump(ig)
|             icnt=icnt+1
V------ enddo
V------>   do ig=1,nxyz
|             rhog_tmp(IG)=rhog_tmp(IG)*fdump_tmp(IG)
V------ enddo
icnt=1
V------>   do ig=1,nxyz
|             rhog(i2g(IG))=rhog_tmp(icnt)
|             icnt=icnt+1
V------ enddo
ਤ 5 ϕΫτϧ࠷దԽίʔυ
3.1.3 όϯΫίϯϑϦΫτͷ࡟ݮ
αϒϧʔνϯ 2ʹ͓͚Δղੳ݁ՌΛද 2ʹࣔ͢ɽ
શମͷ࣮ߦ࣌ؒʹରͯ͠όϯΫίϯϑϦΫτͷ઎
ΊΔׂ߹͕େ͖͍͜ͱ͕෼͔Δɽ֘౰ͷαϒϧʔ
νϯͰ͸ෳૉ਺ܕ഑ྻΛར༻͍ͯ͠ΔͨΊʹඈͼ
ΞΫηε͕ൃੜ͍ͯ͠Δͱߟ͑ΒΕΔɽ͜ͷͨΊɼ
ෳૉ਺Λ࣮਺෦ͱڏ਺෦ʹ෼͚࣮਺ܕ഑ྻʹอଘ
͠ɼϝϞϦ্ͷ࿈ଓ͢ΔྖҬ΁ͷΞΫηεͱ͢Δ
͜ͱʹΑΓɼ଎౓௿Լ΍όϯΫίϯϑϦΫτΛট
͘ཁҼͱͳΓ͏ΔඈͼΞΫηεͷ࡟ݮ͕ظ଴Ͱ͖
Δɽਤ 6ʹ࠷దԽલͷෳૉ਺ܕ഑ྻΛར༻ͨ͠Φ
Ϧδφϧίʔυɼਤ 7ʹ࠷దԽޙͷෳૉ਺Λ࣮਺෦
ͱڏ਺෦ʹ෼͚࣮਺ܕ഑ྻʹͨ͠ϕΫτϧ࠷దԽ
ίʔυΛࣔ͢ɽ͜ͷ࠷దԽͷ݁Ռɼαϒϧʔνϯ
୯ମͷ࣮ߦ࣌ؒ͸ 1,453ඵ͔Β 996ඵͱͳΓ 457
ඵ୹ॖ͢Δ͜ͱ͕Ͱ͖ͨɽ
ද 2 αϒϧʔνϯͷղੳ݁Ռ
PROC
NAME
. EXCLUSIVE
TIME[sec] % MFLOPS
V.OP
RATIO
AVER.
V.LEN
BANK CONFLICT
CPU PORT NETWORK
orignal
modified
1453.723
996.058
41.5
34.9 19675.5
13481.2 99.62
99.63
255.9
255.9
255.084
234.856
821.097
466.970
V------>             DO 101 JG=1,NXYZ
V------ 101    RHO2(JG)=(0.D0,0.D0)
*VDIR NODEP(RHO1)
V------>             DO 100 IG=1,NXYZ
|                    JG=J2G(IG)
V------ 100    RHO1(JG)=P(IG)
୰␎
CALL FFT3BX_ASL(NRX,NRY,NRZ,NXYZ,RHO1,RHO2,WSAVE_XYZ,IFAC_XYZ)
V------>          do ig=1,nxyz
|                 VG(ig)=VGG(ig)+Vloc(ig)
V------ enddo
V------>             DO 300 I=1,NXYZ
|                    fac=dt*dreal( vg(i) )
V------ 300    RHO2(I)=dcmplx( dcos(fac),-dsin(fac) )*RHO1(I)
CALL FFT3FX_ASL(NRX,NRY,NRZ,NXYZ,RHO2,RHO1,WSAVE_XYZ,IFAC_XYZ)
*VDIR NODEP(RHO2)
V------>             DO 110 IG=1,NXYZ
|                    JG=J2G(IG)
V------ 110    P(IG)=RHO2(JG)
ਤ 6 ΦϦδφϧίʔυ
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*VDIR NODEP
V------>          DO  IG=1,NXYZ
|                   JG=J2G(IG)
|                   RHO1_R(JG)=dble(P(IG))
|                   RHO1_I(JG)=aimag(P(IG))
V------ ENDDO
୰␎
CALL FFT3BX_ASL_NEW(NRX,NRY,NRZ,NXYZ,
&   RHO1_R,RHO1_I,WSAVE_XYZ,IFAC_XYZ)
V------>       do I=1,nxyz
|                VG_R(I)=VGG(I)+Vloc(I)
|                fac=dt*VG_R(I)
|                RHO2_R(I)=(dcos(fac)*RHO1_R(I))-((-dsin(fac))*RHO1_I(I))
|                RHO2_I(I)=(dcos(fac)*RHO1_I(I))-((dsin(fac))*RHO1_R(I))
V------ enddo
CALL FFT3FX_ASL_NEW(NRX,NRY,NRZ,NXYZ,RHO2_R,RHO2_I ,WSAVE_XYZ,IFAC_XYZ)
*VDIR NODEP
V------>          DO  IG=1,NXYZ
|                   JG=J2G(IG)
|                   P(IG)=dcmplx(RHO2_R(JG),RHO2_I(JG))
|                   VG(IG)=dcmplx(VG_R(IG),0.0d0)
V------ ENDDO
ਤ 7 ϕΫτϧ࠷దԽίʔυ
3.1.4 ϑΝΠϧಡΈࠐΈͷ࠷దԽ
αϒϧʔνϯ 3ͷղੳ݁ՌΛද 3ʹࣔ͢ɽ͜Ε
ʹΑΓαϒϧʔνϯ 3Ͱ͸ϕΫτϧԽ཰͕ 1.2ˋͱ
ͳ͍ͬͯΔɽৄࡉͳղੳʹΑΓɼϧʔϓதͰϑΝΠ
ϧ͔ΒσʔλΛಡΈࠐΜͩ௚ޙʹɼಡΈࠐΜͩσʔ
λʹରͯ͠ԋࢉ͕࣮ߦ͞Ε͍ͯΔ͜ͱ͕෼͔ͬͨɽ
ͦ͜ͰɼϑΝΠϧͷಡΈࠐΈͱԋࢉΛผʑʹॲཧ
͢ΔΑ͏ɼ࠷దԽΛࢪͨ͠ɽͦͷ݁ՌɼϕΫτϧ
Խ཰͕ 1.2ˋ͔Β 98.99ˋͱ޲্͠ɼαϒϧʔν
ϯ୯Ґͷ࣮ߦ࣌ؒ͸ 219.190ඵ͔Β 0.095ඵ΁୹
ॖ͢Δ͜ͱ͕Ͱ͖ͨɽ
ද 3 αϒϧʔνϯͷղੳ݁Ռ
PROC
NAME
. EXCLUSIVE
TIME[sec] % MFLOPS
V.OP
RATIO
AVER.
V.LEN
BANK CONFLICT
CPU PORT NETWORK
orignal
modified
219.190
0.095
12.5
0.0 0.0
4.1 1.20
98.99
248.1
248.0
0.395
0.017
0.057
0.061
3.1.5 ࣗಈ࠷దԽϨϕϧͷมߋ
͜ͷઅͰ͸ɼࣗಈ࠷దԽͷݟ௚͠ʹΑΔߴ଎Խͷ
ݕ౼Λߦͬͨɽैདྷ͸ɼنఆϨϕϧͷϕΫτϧԽ
ॲཧΛߦ͏-CvoptΦϓγϣϯΛ༻͍͍ͯͨͨΊɼ
࠷େݶͷϕΫτϧԽॲཧΛߦ͏-ChoptΦϓγϣϯ
Λ࠾༻ͨ͠ɽ-ChoptΛ࢖͏͜ͱͰ࠷దԽٴͼϕΫ
τϧԽΛΑΓੵۃతʹଅਐ͢ΔϝϦοτ͕͋Δ൓
໘ɼ໋ྩͷฒͼ׵͑ʹର͢Δ࠷దԽ͕جຊϒϩο
ΫΛ·͕ͨͬͯߦΘΕΔͨΊɼ໋ྩͷҠಈʹ൐͏
෭࡞༻͕ੜ͡ΔՄೳੑ͕͋Δɽ͔͠͠ɼຊϓϩά
ϥϜͷ৔߹͸ɼ͜ͷ࠷దԽϨϕϧΛมߋͯ͠΋ɼ
ԋࢉ݁ՌʹӨڹΛ༩͑Δ͜ͱͳ͘ɼ࣮ߦ࣌ؒΛ 22
ˋ୹ॖ͢Δ͜ͱ͕֬ೝͰ͖ͨɽ͜ΕʹΑΓɼݸʑ
ͷ࠷దԽͱซͤͯɼϓϩάϥϜͷৼΔ෣͍Λݟͳ
͕Βద੾ͳίϯύΠϧΦϓγϣϯΛબ୒͢Δ͜ͱ
͕ॏཁͰ͋Δ͜ͱ͕Θ͔Δɽ
3.2 FEMTECK(Finite Element Method
based Total Energy Calculation Kit)
3.2.1 FEMTECKͷ֓ཁ
FEMTECK͸ݪࢠϨϕϧͷϛΫϩͳܥͷੑ࣭
Λྔࢠྗֶʹج͍ͮͯγϛϡϨʔγϣϯ͢Δϓϩ
άϥϜͰ͋ΓɼΞϧίʔϧ౳ͷ෼ࢠੑӷମ΍೩ྉ
ి஑ɾϦν΢Ϝి஑ͷిղ࣭౳ɼඇৗʹෳࡶͳܥͷ
ୈҰݪཧ෼ࢠಈྗֶܭࢉʹద༻͞Ε͍ͯΔɽ༗ݶ
ཁૉ๏Λجఈؔ਺ͱͯ͠࢖༻͍ͯ͠ΔͨΊɼฒྻ
ܭࢉػͰͷ࣮ߦʹ޲͍͓ͯΓɼಛʹεΧϥܕฒྻ
ίϯϐϡʔλ্Ͱ͸ϐʔΫੑೳͷ 30ˋҎ্ͷ࣮ޮ
ੑೳΛग़͢͜ͱ͕Ͱ͖ΔɽҰํɼϕΫτϧܕεʔ
ύʔίϯϐϡʔλ΁ͷରԠ͸ਐΜͰ͓Βͣɼࠓޙɼ
εΧϥܕฒྻίϯϐϡʔλͰ͸ѻ͏͜ͱ͕ࠔ೉Ͱ
͋ΔΑ͏ͳେن໛ͳγϛϡϨʔγϣϯΛϕΫτϧ
ܕεʔύʔίϯϐϡʔλͰ࣮ߦ͢Δ͜ͱ͕ٻΊΒ
Ε͍ͯΔ [5]ɽ
3.2.2 ϕΫτϧԽͷଅਐ
લड़ͷ༷ʹɼຊϓϩάϥϜ͸͜Ε·Ͱʹ࣮ߦ͞Ε
͖ͯͨܭࢉϓϥοτϑΥʔϜ͕ҟͳΔͨΊɼSX-9
ʹ͓͚Δߴޮ཰࣮ߦΛ࣮ݱ͢ΔͨΊʹ͸ɼϕΫτ
ϧԽΛଅਐ͢Δํ਑Ͱ࠷దԽ࡞ۀΛߦͬͨɽΦϦ
δφϧίʔυͰ͸ɼϧʔϓதʹαϒϧʔνϯίʔ
ϧ͕͋Γɼ͜Ε͕ϕΫτϧԽͷ્֐ཁҼͱͳͬͯ
͍ͨɽ͜ͷαϒϧʔνϯίʔϧΛίϯύΠϧΦϓ
γϣϯ (-pi)ʹΑΓɼΠϯϥΠϯల։Λߦ͏͜ͱͰ
ؔ਺ݺͼग़͕͠ෆཁʹͳΓϕΫτϧԽ͕Մೳͱͳ
Δɽ
ɹ·ͨɼม਺΁ͷϝϞϦࢀর͕ϦετϕΫτϧͱ
ͳ͍ͬͯΔϧʔϓͰ͸ɼίϯύΠϥʹΑΓґଘؔ
܎ͷ༗ແ͕൑அͰ͖ͳ͍ͨΊࣗಈϕΫτϧԽ͕ߦ
ΘΕͳ͍ɽͦ͜Ͱ֘౰͢Δϧʔϓʹґଘؔ܎͕ແ
͍͜ͱΛ֬ೝ͠ɼίϯύΠϥࢦࣔߦ (!cdir nodep)
ʹΑΓϕΫτϧԽΛߦ͏ɽ͋Θͤͯɼϧʔϓதͷ
stopจ΍ ifจ΋ϕΫτϧԽͷ્֐ཁҼͱͳΔͨ
Ίɼσόοά༻్Ͱ༻͍ΒΕ͍ͯͨ stopจ͸ίϝ
ϯτΞ΢τ͠ɼifจʹΑΔ৚݅෼ذ͸ϧʔϓͷલ
Ͱߦ͏͜ͱͰɼ֘౰ϧʔϓͷϕΫτϧԽΛߦ͏ɽ
ɹ࣍ʹϧʔϓͷ܁Γฦ͠ճ਺͕୹͘ʢʙ16ఔ౓ʣ
࣮ߦޮ཰͕ߴ͘ͳ͍࠷಺ଆϧʔϓʹରͯ͠͸ɼίϯ
ύΠϥࢦࣔߦ (!cdir expand)ʹΑΓϧʔϓల։Λ
ߦ͍ɼΑΓϧʔϓ௕ͷ௕͍֎ଆͷϧʔϓʹରͯ͠
ϕΫτϧԽΛߦ͏ɽ·ͨ࠷಺ଆ͕ϕΫτϧԽ͞Ε
͍ͯΔ΋ͷͷͦͷϧʔϓ௕͕ 256ʹຬͨͳ͍ϧʔ
ϓͰ͸ɼ֎ଆͷϧʔϓΛίϯύΠϥࢦࣔߦ (!cdir
unroll)ʹΑΓϧʔϓΞϯϩʔϦϯάΛߦ͏ɽϧʔ
ϓΞϯϩʔϦϯάͱ͸ϧʔϓຊମͷԋࢉ਺Λ nഒ
ʹ͠ɼ܁Γฦ͠਺Λ 1/nͱ͢Δ͜ͱͰϩʔυɾε
τΞճ਺Λ࡟ݮ͢Δߴ଎Խٕ๏Ͱ͋Δ [1]ɽίϯύ
ΠϧࢦࣔߦΛϓϩάϥϜதʹૠೖ͢Δ͜ͱͰίϯ
ύΠϧ࣌ʹࣗಈతʹΞϯϩʔϦϯά͞ΕΔɽΞϯ
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ϩʔϦϯάࢦࣔߦΛϓϩάϥϜதʹૠೖ͠ɼϧʔ
ϓΛΞϯϩʔϦϯά͢Δ͜ͱͰɼϧʔϓதͷ഑ྻ
ͷϩʔυɾετΞճ਺Λ࡟ݮ͢Δɽ͜ΕΒͷख๏
ʹΑΓϕΫτϧԽ͞Εͨϧʔϓͷ࣮ߦޮ཰ΛߴΊ
Δ͜ͱ͕ग़དྷΔɽ
ɹ·ͨɼFPSEIDͷ࣌ͱಉ༷ʹɼࣗಈ࠷దԽΦϓ
γϣϯΛ-Cvopt͔Β-Choptʹมߋ͠ɼ࠷దԽ͓
ΑͼϕΫτϧԽΛଅਐ͢ΔɽҰͭͷαϒϧʔνϯ
ͰϧʔϓதͷෆมࣜΛϧʔϓ֎΁Ҡಈͨ͜͠ͱʹ
ΑΓ݁ՌʹࠩҟΛੜͨͨ͡Ίɼ֘౰ͷαϒϧʔν
ϯʹରͯ͠͸ɼෆมྔͷҠಈΛ཈੍͢ΔΦϓγϣ
ϯࢦࣔߦΛద༻͢Δɽ
ɹҎ্Ͱࣔͨ͠࠷దԽʹΑΓϕΫτϧԽ͕ଅਐ͞
ΕɼΦϦδφϧίʔυʹରͯ͠࠷దԽޙͷίʔυ
͸࣮ߦ࣌ؒൺͰ 3.4ഒߴ଎Խ͞ΕɼϓϩάϥϜશ
ମͷϕΫτϧԽ཰͸ 92.23ˋ͔Β 99.17ˋʹ޲্
͢Δ͜ͱ͕ग़དྷͨɽ͞ΒʹɼϕΫτϧܕεʔύʔ
ίϯϐϡʔλͰͷϐʔΫੑೳ͸ 39ˋͷ࣮ޮੑೳΛ
ୡ੒͢Δ͜ͱ͕ग़དྷͨɽ
3.3 QMAS(Quantum MAterials Simulator)
3.3.1 QMASͷ֓ཁ
QMAS͸ɼฏ໘೾جఈͱProjector Augmente
d-Wave (PAW) ๏Λ༻͍ͯɼີ౓൚ؔ਺ཧ࿦ʹج
͖ͮɼ෺࣭ͷిࢠঢ়ଶ͓Αͼ֤छ෺ੑ஋Λߴਫ਼౓
ʹܭࢉͰ͖ΔϓϩάϥϜͰ͋Δɽ৽نͳܭࢉٕज़
Λ͍ͪૣ͘ಋೖ͠׆༻͢ΔͨΊͷϓϥοτϑΥʔ
ϜͰ΋͋Δɽ͜Ε·ͰͷओͨΔݚڀର৅ͱͯ͠͸ɼ
༗ػಋମ/ڧ༠ిମɼమܥ௒఻ಋମɼભҠۚଐࢎԽ
෺ͳͲΛѻ͖ͬͯͨɽ·ͨɼཅిࢠঢ়ଶɾফ໓ύ
ϥϝʔλͷܭࢉ͕ՄೳͰ͋Γɼ൒ಋମதͷ֨ࢠܽ
ؕͷݚڀʹར༻͍ͯ͠Δɽࠓޙɼ௨৴෦෼ΛݮΒ
͠ɼ1CPUͰͷ࣮ߦੑೳΛߴΊɼߴϝϞϦόϯυ
෯Λ׆༻Ͱ͖ΔϓϩάϥϜ͕ٻΊΒΕ͍ͯΔ [6]ɽ
3.3.2 όϯΫίϯϑϦΫτͷ࡟ݮ
ද 4ʹ QMASͷαϒϧʔνϯͷղੳ݁ՌΛࣔ
͢ɽ͜ΕΛݟΔͱ͜ͷαϒϧʔνϯʹ͓͍ͯ͸ό
ϯΫίϯϑϦΫτ͕ൃੜ͓ͯ͠Γɼ͜ΕΛ࡟ݮ͢
Δ͜ͱͰੑೳվળ͕ظ଴Ͱ͖Δ͕෼͔ͬͨɽ
ද 4 αϒϧʔνϯͷղੳ݁Ռ
PROC
NAME
. EXCLUSIVE
TIME[sec] % MFLOPS
V.OP
RATIO
AVER.
V.LEN
BANK CONFLICT
CPU PORT NETWORK
orignal 203.045 10.0 25237.5 99.72 250.5 15.747 105.658
ຊϓϩάϥϜΛ֬ೝ͢Δͱɼਤ 8ʹࣔ͢Α͏ʹ
֘౰ͷαϒϧʔνϯͰ͸ɼڞ௨͢Δԋࢉॲཧ΍Ϧ
ετϕΫτϧ͕͋ͬͨɽڞ௨͢Δԋࢉॲཧ͸ϧʔ
ϓͷ֎ʹׅΓͩ͢͜ͱͰԋࢉྔΛ࡟ݮ͢Δ͜ͱ͕
Ͱ͖Δɽ·ͨɼਤ 9ͷΑ͏ʹϦετϕΫτϧΛղ
ফ͢ΔͨΊɼ࡞ۀ഑ྻΛಋೖ͠όϯΫίϯϑϦΫ
τΛ࡟ݮ͢Δɽ
ɹ·ͨɼ͞ΒͳΔόϯΫίϯϑϦΫτΛ࡟ݮ͢Δ
ͨΊʹϧʔϓΞϯϩʔϦϯάΛߦ͏ɽ
do ii=1,nbase
do ip=1,nprj(ika)
zzz=dcmplx(0.d0,0.d0)
do i=igbgn,min0(igend,ngk(ik))
zzz=zzz
+           +prg(i,ip,ika,ik)*vpr(kdidx(i,ik),ina)
+           *dconjg(vpr(kdidx(i,ik),inabs(ii))
+           *upg(i-igbgn+1,iibs(ii),katm(inabs(ii))))
end do
prjst(ip,ii,ina)=zzz
end do
end do
end do
do ii=1,nbase
zzz=dcmplx(0.d0,0.d0)
do i=igbgn,min0(igend,ngk(ik))
zzz=zzz
+       +vpr(kdidx(i,ik),inabs(ii))
+       *upg(i-igbgn+1,iibs(ii),katm(inabs(ii)))
+       *dconjg(vpr(kdidx(i,ik),inabs(jj))
+       *upg(i-igbgn+1,iibs(jj),katm(inabs(jj))))
end do
ਤ 8 ΦϦδφϧίʔυ
do ii=1,nbase
do i=igbgn,min0(igend,ngk(ik))
upg_tmp(ii)=
+    upg(i-igbgn+1,iibs(ii),katm(inabs(ii)))
dconjg_tmp(ii)=dconjg(vpr(kdidx(i,ik),inabs(ii))
+                         *upg_tmp(ii))
enddo
enddo
!cdir noloopchg
!cdir outerunroll=8
do ii=1,nbase
do i=igbgn,min0(igend,ngk(ik))
ztmp2(ii)=ztmp2(ii)
+       +prg(i,ip,ika,ik)*vpr(kdidx(i,ik),ina)
+       *dconjg_tmp(ii)
.
end do
enddo
㸸
!cdir noloopchg
!cdir outerunroll=8
do ii=1,nbase
do i=igbgn,min0(igend,ngk(ik))
ztmp2(ii)=ztmp2(ii)
+       +vpr(kdidx(i,ik),inabs(ii))
+       *upg_tmp(ii)
+       *dconjg_tmp(jj)
end do
enddo
ਤ 9 ϕΫτϧ࠷దԽίʔυ
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࠷దԽޙͷղੳ݁ՌΛද 5ʹࣔ͢ɽ͜ͷ࠷దԽ
ͷ݁ՌɼόϯΫίϯϑϦΫτΛେ෯ʹ࡟ݮ͢Δ͜
ͱ͕Ͱ͖ɼ࣮ߦ࣌ؒ͸ΦϦδφϧίʔυʹରͯ͠
͓Αͦ 1.8ഒʹվળͨ͠ɽ
ද 5 αϒϧʔνϯͷղੳ݁Ռ
PROC
NAME
. EXCLUSIVE
TIME[sec] % MFLOPS
V.OP
RATIO
AVER.
V.LEN
BANK CONFLICT
CPU PORT NETWORK
orignal
modified
203.045
110.504
10.0
9.7 23257.0
25237.5 99.72
99.55
250.5
249.8
15.747
5.257
105.658
39.183
4. ·ͱΊ
ຊߘͰ͸ɼ෼ࢠಈྗֶγϛϡϨʔγϣϯͷߴ౓
ԽͷͨΊʹຊηϯλʔͰऔΓ૊ΜͰ͍Δϓϩάϥ
Ϝͷߴ଎Խٕ๏ʹ͍ͭͯड़΂ͨɽຊηϯλʔ͕ܭ
ࢉࢿݯͱͯ͠ఏڙ͍ͯ͠ΔϕΫτϧܕεʔύʔί
ϯϐϡʔλ SX-9ͷੑೳΛ࠷େݶʹҾ͖ग़ͨ͢Ί
ʹ͸ɼϕΫτϧԋࢉ͕ՄೳͳՕॴΛͰ͖Δ͚ͩ૿
΍͠ϕΫτϧԽ཰Λ޲্ͤ͞Δ͜ͱ΍ɼޮ཰తͳ
ϝϞϦΞΫηεΛ࣮ݱ͢Δ͜ͱʹΑͬͯߴ͍ϝϞ
Ϧόϯυ෯ੑೳΛे෼ʹҾ͖ग़͢ඞཁ͕͋Δɽ
ɹݚڀͷ࠷લઢͰར༻͞Ε͍ͯΔ 3ͭͷ෼ࢠಈྗ
ֶγϛϡϨʔγϣϯͷੑೳղੳʹج͍ͮͯɼϕΫ
τϧԽΛଅਐͤ͞ΔͨΊͷνϡʔχϯά΍ɼ࿈ଓ
ͨ͠ϝϞϦ΁ͷΞΫηεɼόϯΫίϯϑϦΫτͷ
࡟ݮ΍཈੍ͳͲͷ࠷దԽΛߦͬͨɽ͜ΕʹΑΓɼ
FPSEID, FEMTECK, QMASͷͦΕͧΕͰ 1.4
ഒ, 3.4ഒ, 1.8ഒͷੑೳ޲্Λୡ੒͢Δ͜ͱ͕Ͱ͖
ͨɽ
ɹ͜ΕΒͷߴ଎ԽࢧԉʹΑΓɼै དྷͷܭࢉ࣌ؒͰ͸
ࠔ೉Ͱ͋ͬͨγϛϡϨʔγϣϯΛ࣮ݱͰ͖ɼ࣮ ݧͩ
͚Ͱͳ͘ܭࢉՊֶʹΑΔ෼ࢠಈྗֶͷղੳʹߩݙ
͢Δ͜ͱ͕Ͱ͖Δ [2]ɽࠓޙͷ՝୊ͱͯ͠FPSEID
͸ฒྻੑೳ޲্ͱओهԱ༰ྔͷ࡟ݮΛߦ͍ɼେن
໛ɾ௕࣌ؒͷγϛϡϨʔγϣϯΛݱ࣮࣌ؒ಺Ͱ࣮
ߦ͢Δ͜ͱ͕ڍ͛ΒΕΔɽFEMTECK͸ɼ࣍ظ
εʔύʔίϯϐϡʔλΛݟਾ͑ͨߴ଎ԽΛݕ౼͢
Δ͜ͱ͕ڍ͛ΒΕΔɽQMAS͸ɼ௨৴෦෼ͷ࣌ؒ
Λ࡟ݮ͠ɼߴϝϞϦόϯυ෯Λ׆༻Ͱ͖Δίʔυ
͕ڍ͛ΒΕΔɽ
ँࣙ
ɹຊ׆ಈ͸ɼڞಉݚڀʹࢀը͢Δ࢈ۀٕज़૯߹ݚ
ڀॴͷੴڮষ࢘ത࢜ɼ౔ాӳೋത࢜ɼٶຊྑ೭ത
࢜ɼ೔ຊిؾגࣜձࣾͷҴࡔ७༷ɼഡݪ޹༷ɼү
෦༸ࢠ༷ɼඦ੉ਅଠ࿠༷ʹଟେͳ͝ڠྗΛ͍ͨͩ
͍ͨɽ͜͜ʹ͋ΒͨΊͯײँͷҙΛද͢Δɽ
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